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число суррогатных топлив, разработано прави-
ло смешения, позволяющие выполнить точный 
прогноз детонационной стойкости. Выполнена 
проверка полученных закономерностей для об-
разцов реального топлива на примере прямогон-
ных бензиновых фракций и бензиновых фрак-
ций вторичных процессов. Предложен подход 
к расчету октановых чисел моторных топлив с 
добавками, что дает возможность вести поиск 
новых компонентов, получать оптимальные ре-
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Каталитический крекинг – важнейший про-
цесс нефтепереработки, в ходе которого получа-
ют различные продукты, например, топливные 
фракции. Но для того, чтобы получаемая про-
дукция соответствовала стандартам качества, 
необходима очистка сырья каталитического кре-
кинга. Эту задачу решает процесс гидроочист-
ки, в ходе которого уменьшается содержание в 
сырье гетеросоединений, а также металлоргани-
ческих соединений. 
Одной из важных задач химико-техноло-
гического производства является оптимальная 
эксплуатация процессов и катализаторов. И ре-
шением являются математические модели, для 
создания которых, в первую очередь, проводят-
ся исследования, направленные на установление 
кинетических и термодинамических закономер-
ностей протекающих химических реакций.
Целью данной работы является установ-
ление термодинамических закономерностей 
процесса гидроочистки вакуумного газойля на 
основе расчета основных параметров реакций 
с участием углеводородов ряда С28 и С40, содер-
жащих гетероатомы.
Для достижения поставленной цели необхо-
димо проанализировать химизм процесса гидро-
переработки и установить физико-химические 
закономерности химических реакций гидроо-
чистки.
В результате анализа литературных данных 
выяснилось, что основную массу серо- и азот-
содержащих соединений вакуумного газойля 
представляют бензотиофен, дибензотиофен, 
пиридин, хинолин и акридин. Именно для этих 
соединений был проведен расчет термодинами-
ческих параметров, с помощью которых можно 
судить о возможности протекания химических 
реакций в условиях проведения промышленного 
процесса гидроочистки.
Расчет термодинамических параметров про-
водился в программе Gaussian, которая реализу-
ет метод DFT – Density Functional Theory [2]. Ре-
зультаты расчета приведены ниже.
Энергии Гиббса реакции гидрирования пи-
ридина до соответствующего алкана состава 
С28 составляет –131,77 кДж/моль, а для С40 – 
–132,75 кДж/моль. Гидрирование хинолина про-
исходит с получением этилбензола с энергией 
Гиббса у С28 составляет –73,07 кДж/моль, у С40 – 
–76,52 кДж/моль. Восстановление акридина 
водородом до дифенила состава С28 с энергией 
Гиббса –53,32 кДж/моль, а состава С40 с энерги-
ей Гиббса –63,65кДж/моль.
Энергии Гиббса реакции гидрирования 
бензотифенов до соответствующих R-бензолов 
для состава С28 составляет –109,34 кДж/моль 
и для С40 – –112,56 кДж/моль. Гидрирование 
дибензотиофенов происходит до соответству-
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ющих дифенилов с энергией Гиббса для соста-
ва С28 – –46,25 кДж/моль, а для состава С40 – 
–43,15 кДж/моль.
По полученным данным изменения энергии 
Гиббса можно сделать вывод о снижении реак-
ционной способности углеводородов с более 
сложной структурой. Полученная тенденция 
полностью коррелируется с литературным дан-
ными в отношении процесса гидроочистки ва-
куумного газойля [1, 3].
Таким образом, в рамках данной работы 
были определенны группы гетеросоединений в 
высококипящих фракциях вакуумного газойля, 
которые были заложены в схему превращений 
процесса гидроочистки. Также была проведена 
оценка их реакционной способности с использо-
ванием квантово-химических методов.
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В настоящее время наблюдается тенденция 
по уменьшению запасов легкой нефти и все бо-
лее востребованным становится месторождение 
тяжелых нефтей, первичной каменноугольной 
и каменноугольной смолы [1, 2]. Проблема за-
ключается в том, что переработка тяжелых не-
фтей и каменноугольных смол связано с тем, 
что они характеризуются высоким содержанием 
асфальтосмолистых веществ, общими фенолами 
и высокими значениями вязкости, плотности и 
температуры застывания. Следует отметить, что 
возрос интерес к возможности использования 
кавитации, ультразвука для интенсификации 
процессов переработки, транспортировки тяже-
лых нефтей и каменноугольной смолы. Из лите-
ратурных источников известно, что ультразву-
ковое поле реакции (сонохимические реакции) 
могут осуществляться только в водных раство-
рах. Последние работы показали, что для нево-
дных систем характерно увеличение скорости 
и повышение селективности сонохимических 
реакции [3].
Цель данной работы – исследование влия-
ния ультразвуковой кавитационной обработки 
средней фракции 200–350 ℃ первичной камен-
ноугольной смолы на изменение индивидуаль-
ного химического состава.
В качестве объекта исследования была взя-
та фракция 200–350 ℃ полученная с помощью 
фракционирования первичной каменноугольной 
смолы АО «Шубарколь комир».
Эксперименты по ультракавитационной об-
работке фракции из первичной каменноугольной 
смолы (ПКС) проводили в ультразвуковом дис-
пергаторе МЭФ-92, который позволяет прово-
дить высокоинтенсивную обработку небольших 
объемов жидкостей в лабораторных условиях.
Ультразвуковую обработку фракции 200–
350 ℃ проводили в течении 10 мин в присут-
ствии каталитических добавок (микросфера, 
магнитная микросфера, немагнитная микросфе-
ра, CoO/микросфера, NiO/микросфера, хризо-
тил с 5 % NiO).
На рисунке 1 представлена диаграмма груп-
пового состава фракции с температурой кипе-
